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MD 計算には Amber14 を用いた。糖残基数 2 のアガロオリゴ糖とトレハロースについて、
糖 6個、濃度 0.6, 1.8 wt%の場合を取り上げた。糖の初期配置は、濃度 0.6, 1.8 wt%の各
場合について、原点からの距離がそれぞれ 20, 14 Åのデカルト座標軸上の点において糖
が単独で水和した状態とした。基本セルに配置した水分子の個数は、濃度 0.6, 1.8 wt%
に対してそれぞれ 17100個、5700個だった。それらの基本セルを用いて、圧力 1 atm、








して 1個のクラスタを形成するのべ時間は、アガロオリゴ糖は 34.7 ns、トレハロースは
85.1 ns だった。トレハロースの方がのべ時間が長い原因として、トレハロースの方が
OH基が多いため、糖間水素結合数が多く、会合状態から解離しづらいことが考えられ
る。同様の検討を濃度や温度が異なる場合についても行った。濃度 0.6 wt%、温度 75°C
の場合、全ての糖が 1個のクラスタを形成するのべ時間は、アガロオリゴ糖は 0.0 ns、
トレハロースは 6.2 nsとなり、6個の糖全てが会合することはほとんどなかった。 
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